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O Grupo de Pesquisa em Engenharia de Materiais (GPEM) foi instituido em
2018, na cidade de Goiania, Goias. Originalmente circunscrito as areas de Engenharia,
Quimica e Fisica, o GPEM tem como propdésito atuar no desenvolvimento e na aplicagédo
de métodos de mecanica quéantica molecular na modelagem de sistemas orgéanicos de
interesse tecnoldgico.

O GPEM dedica-se a sintese, a determinacdo experimental, a modelagem e ao
desenvolvimento de métodos de calculo que possibilitem a descricdo meticulosa das
propriedades de sistemas moleculares reais. Nossa principal énfase recai sobre a
simulacdo de dindmica molecular quantica, empregando DFT via Gaussian ou ondas
planas via SIESTA ou VASP. Ademais, atuamos na determinagdo experimental de
estruturas cristalinas mediante a difragdo de raios X, com impacto direto no
desenvolvimento de novos compostos e nas ciéncias dos materiais.

O GPEM objetiva dar continuidade aos estudos recentemente desenvolvidos,
submetidos e publicados, nos quais nos dedicamos aos calculos de propriedades
lineares e nédo lineares de novos cristais organicos sintetizados em laboratorio,
preparados por diversas técnicas e determinados estruturalmente por raios X, utilizando

variadas metodologias e abordando diferentes tipos de cristais. O escopo desses

Anais do XXVI Encontro Cientifico da UNIP https://unip.br/encontros-cientificos/


https://unip.br/encontros-cientiﬁcos/
https://unip.br/encontros-cientificos/
https://unip.br/encontros-cientiﬁcos/

Rl UNIP

{ UNIVERSIDADE PAULISTA
CIENTIFICO

6 a 8 de maio de 2026

calculos abrange duas vertentes: a primeira consiste em compreender as caracteristicas
de novos cristais organicos a partir de primeiros principios, seu comportamento diante
da acdo de campos elétricos externos, estaticos e dinamicos, e como esses campos
afetam o cristal com respeito ao seu carater anisotrépico; a segunda vertente envolve a
busca por propriedades de destaque, de interesse aplicativo.

Em 2025, o Grupo de Pesquisa em Engenharia de Materiais (GPEM) passou a
organizar sua apresentacao institucional a partir de trés eixos centrais: a discriminacao
dos projetos realizados e/ou em andamento; a selecdo das publica¢cdes mais relevantes
do ano; e a identificacdo das parcerias cientificas existentes. Essa reorganizacao
confere maior objetividade ao relatorio, facilita a avaliacdo institucional da producao
anual e evidencia a consolidacdo do grupo em pesquisas sobre materiais organicos,
sistemas supramoleculares, propriedades Opticas nédo lineares e aplicacdes

tecnoldgicas avancadas.

DISCRIMINACAO DOS PROJETOS REALIZADOS E/OU EM ANDAMENTO EM 2025

1. Projeto em propriedades épticas nédo lineares de cristais e sistemas organicos:
continuidade dos estudos teoricos e computacionais voltados a determinacdo de
polarizabilidades, hiperpolarizabilidades e suscetibilidades O6pticas, com énfase na
resposta de materiais organicos sob campos elétricos estaticos e dinamicos.

2. Projeto sobre sistemas supramoleculares e mecanoluminescéncia:
investigacdo estrutural e computacional de sistemas auto-organizados, especialmente
compostos baseados em piperazina, com avaliacdo de propriedades
mecanoluminescentes e de potencial aplicacdo em materiais funcionais.

3. Projeto sobre derivados de dihidropiridina em meios solventes: estudo
experimental e teérico envolvendo sintese, caracterizacao fotofisica e avaliacdo das
propriedades Opticas nado lineares em diferentes ambientes solventes, integrando
modelagem molecular e analise espectroscopica.

4. Projeto sobre cristais organicos com potencial para memoria quantica:
investigacdo tedrica da suscetibilidade O6ptica de terceira ordem em cristal de
metronidazolium-picrate, com andlise de seu potencial para aplicacbes em

armazenamento e processamento de informacao quantica.
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5. Projeto sobre benzaldeidos bromados e modelagem molecular: estudo
integrado de sintese, caracterizacdo e modelagem de dimetoxibenzaldeidos bromados,
com foco na relacdo entre estrutura molecular, substituicdo halogenada e resposta
Optica nao linear.

6. Projeto interdisciplinar em educacgdo inclusiva e formacgéo cientifica:
desenvolvimento de producdo académica voltada a compreensdo das multiplas
dimensbes do autismo, reforgcando a atuacdo do grupo também em a¢des de formacéo,
inclusdo e difusdo do conhecimento cientifico.

As publicacbes de 2025 demonstram a maturidade cientifica do GPEM, com
presenca em periodicos internacionais relevantes e manutencdo de colaboragfes

nacionais e estrangeiras. Entre os trabalhos mais significativos do ano, destacam-se:

VIEIRA, I. H. M. de O.; VALVERDE, C. “Além do rétulo”. explorando as diversas
dimensdes do autismo. Revista Educacdo em Contexto, Goiania, v. 4, n. 1,
p. 99-114, 2025.

POTLA, K. M.; VANKAYALAPATI, S.; OSORIO, F. A. P.; VALVERDE, C.;
MURUGESAN, R.; ALMARHOON, Z. M.; ALAM, M.; ISLAM, M. S.
Mechanoluminescence and nonlinear optical properties of a self-assembled piperazine-
based supramolecular system: structural insights and computational analysis. New
Journal of Chemistry, v. 49, n. 28, p. 12439-12452, 2025.

KARMAKAR, S.; VALVERDE, C.; OSORIO, F. A. P.; DEY, S.; PODDER, S
CHATTERJEE, A. Experimental and theoretical investigation of a novel dihydropyridine
derivative: Synthesis, photophysical characterization, and enhanced nonlinear optical

properties in solvent media. Journal of Molecular Structure, v. 1348, p. 143444, 2025.
VALVERDE, C. A Theoretical Investigation of Third-Order Optical Susceptibility in
Metronidazolium-Picrate Crystal and Its Potential for Quantum Memory Applications.

ACS Omega, v. 10, n. 34, p. 38731-38739, 2025.

VALVERDE, C.; BORGES, I. D.; PRAZERES, M. A.; AGUIAR, A. S. N.; NAVARRETE,

Anais do XXVI Encontro Cientifico da UNIP https://unip.br/encontros-cientificos/


https://unip.br/encontros-cientiﬁcos/
https://unip.br/encontros-cientificos/
https://unip.br/encontros-cientiﬁcos/

Rl UNIP

{ UNIVERSIDADE PAULISTA
CIENTIFICO

6 a 8 de maio de 2026

A.; AGUIRRE, G.; OSORIO, F. A. P.; NAPOLITANO, H. B. Exploring the NLO Properties
of Brominated Dimethoxybenzaldehydes: From Synthesis to Molecular Modeling. The
Journal of Physical Chemistry A, v. 129, n. 35, p. 8148-8159, 2025.

PARCERIAS EXISTENTES EM 2025

Em 2025, o GPEM manteve e fortaleceu parcerias cientificas nacionais e
internacionais, especialmente nas areas de quimica computacional, cristalografia,
sintese de compostos organicos, fotofisica molecular e propriedades opticas néo
lineares.

No plano internacional, destacam-se as colaboragcbes com pesquisadores
vinculados a india e a outros centros estrangeiros, especialmente a coopera¢éo com
Prof. Krishna Murthy Potla, Suneetha Vankayalapati, Raja Murugesan, Zainab M.
Almarhoon, Mahboob Alam, Mohammad Shahidul Islam, Sujoy Karmakar, Subham Dey,
Subir Podder e Abhik Chatterjee, refletidas nas publicagbes em New Journal of
Chemistry e Journal of Molecular Structure. Permanecem também registradas as
parcerias com Prof. Md. Serajul Haque Faizi, do Langat Singh College/B. R. A. Bihar
University, na india, e com Amani Direm, da Abbes Laghrour University, na Argélia, ja
vinculadas a rede internacional de colaboragéo do GPEM.

No plano nacional, permanecem estratégicas as parcerias com Francisco A. P.
Osorio, Hamilton B. Napolitano, Anténio S. N. Aguiar, Igor D. Borges, Marco A. Prazeres
e demais colaboradores vinculados as linhas de modelagem molecular, cristalografia,
sintese e andlise de propriedades Opticas de materiais organicos.

Essas parcerias ampliam a capacidade do GPEM de desenvolver estudos
integrados, combinando sintese, caracterizacdo experimental, andlise estrutural e
modelagem computacional, além de contribuirem para a internacionalizagdo da
producéo cientifica do grupo.

Considerando a producéo cientifica, os projetos em andamento e a rede de
colaboracdo consolidada em 2025, o GPEM mantém-se como um grupo ativo na
investigacdo de materiais organicos de interesse tecnoldgico, com potencial de
expansao em pesquisas aplicadas, publicacbes internacionais e cooperacao cientifica

interdisciplinar.
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